Magnetic Structure of α- and β- Mn Metals : a Tight-Binding Calculation(計算機による固体相転移の研究,科研費研究会報告) by 佐々木, 健
Title








Type Departmental Bulletin Paper
Textversionpublisher
Kyoto University
Magnetic S tructure ofα-andβ-Mn Metals―
a　Tight-Binding Calculation
原 研 佐 々 木 健
ユ.訳 一層η て β一翫 の 結 晶 磧 造{磁 性
く ン わ ・の 灘,・'S4つ の 相 の 溺 ・ とが 知 軌 て,・s!)醒
ぐ710ご 」S下)7β(ク ノ0～ ノ079ご)ノ γ`プ07タ ～
/プ ヂ3C),お'よ 「び8(f'43～1244ご)り チ 相 で あ3卜、
楯 孤、の ヰ4そ の 相 が'安 定.菰 温 度 範 囲 吃 示 婁。 こ の う 事 、 β 相1ま 常
温 孝 でguenchさ れ 、 γ 相 も 物1"ti・ に 不 純 物 を λ れ5と 享aench
で キ 苔、 δ相}ま 砥 温 で は え ら れ 認 い 。
=れ う η 相 の 磁 性 ば 、 そ の 結 晶 福 造 κ 夫 き く 依 存 し て ・・る、
判 つ て ・}る'}傾 に 挙 げ'3t、 γ一臨 の耗 晶 楢'造.,ま チCCで あ ソ、77》 ～
ナ 乙,Okの ω 〃ineqr反 ♂乞煮ゑ 纏 磨 で あ3。 残 野 ・山 下 は 反 跨 ∬差牲 拭
勧 ・ぐ・ ド 構 造 蘇 駅 法 で'言埠 ・ ・ 、 磁 購 造 を 論 じ て ・,ザ
沢F、o〈 一翫 の 篇 晶 橘 造 ぱ 複 雑 で、 れ 図 に 示 」 よ う に 、29個(
Sitel・ ・'イ 固,sstez'・4個、Site皿 と7Vt・ ぱ12個 ザ リ)の 原
手 ゐ一らr955'ymmetricunit`e〃がbCC絡 子 客 組 ん で い て 、Trw・'vgS
Kのnen--eoitrnear反強 磁 催聴 不 す多・一)4種 の5彦eに あ5磁 項 モ ー メ
ン ト の 表 さ さ'ま 、 山 田 ・ 国 留 達 によっ て 沃 定 さ 托 、 才1表'・#k.う
れ.てL)ぢ 。 は じ め に 原 定 さ 耽 た ヂormぞ4ぐtor3・ £,'{2,チ3に よ っ て、
滋 気 モ ー メ ンFの 推 良 但 章掌 争 少 累 な つ て し》3オ"＼5'iteの ま わ り か
5の 豹し立 性 ガ 強i)ほat:",磁 気 毛 一 メ ンFぱ 人 ぎ く 落 っr乙 ㌧)3、 そ










(・,写 ・"・■"Ee'nsymrn。tricaluntcceU(b>蝋 内蘭 の嘆鴨 ち.礪 のS鵬 【,皿・(c)cetltSの 原子mtr・ 鍛 醐 駄 ズ醐1二 ある.
田,麗
れ 図 伽翫 の結晶構造
17
α〃 ヰ に ユo旭(grfeエ に8徊 、 就e丑 に12個)の 原eF一 そ 含 引、
紬 度 の よ ・)tの ぱ 、 ゲ・'κ2で 温 戻 そ 下 げ'て 毛non-magneticの わ
イ'あ3.し か し、 他cpゐ 素 吃 加 え て 、 培各子 定 数 宅 約0,ノ%ぼ ど 広
げ'3と 、 焼 げ 込 ん だ'子 謹も物4"1三t毛Ynon-maぎηe右Cで あ ウ て 毛 、
紹 κ 想 購 卸 靴 肱8㌧ 艦 う ノ5β 紬 雑 り 鰯 磁 吻 楕
難禦難錆誰義露警輪 熱孕嘗π擦也 鯵突驚
・、て ・ η"・'earpeaks印 ・1でMコ つ 廟 ・ ・ わ・・ddtsraagn・t7cpeak
が 見 出 亡 牝 た、 こ耽 」客 ナ5㌦ ナ1<孝 で 消 え 擢 し、ρ 幅 ガ・"広 い=t雇 、
二 の 反aa滋 盤 騰 造 ガ 場 所 的 に 」・溶 リ"uof"qteし て の る こZ{暗 示
し て ・13。 今 猿 の粕 い 伽 呪 に 注 昌 乙 た ・).
2,丁 層んt-Bindinぎ 法 に よ5dバ ン ド
構 造 ・ 言購
・ の よ う 即 吻 η・・phcs'nztmag一 エ ゴ・78z・6232r㈲
netssmの 相 肉 吃 調 ・ご3躍 殉 で 、 めIE.1,60ゴ.791.99
Mnて β一翫 の ♂ 電 弛'ぐ ン ド痛 皿一t・,83・ 魂 魏
造 の ・計 算 宅 桁 尽 っ て の3、 現 膨 り 皿一20.5rイ ・e.5'70.6ユ
計 算 機 の 能 力t"rk、 割 ・に つ ・,てv-f・ ・21a220.tワ
ラ笈 野 ・ 山 下 が'竹 才5っ ・た よ う すよ κK'Vt・-20・ ユ6{》3'0・37
只 法 に よ5s'opArs"trca亡edts計鴛 ば2♪
結 晶 楢 造 の 液 雑tj♂ や β一晦 の 場 猪 才1麦or-Mnのtsstteり磁 気能 李
に,まJF可 能 で'あ る、 そ こ で 、 よ リ
簡 単tgtDght一 餌溜 η9払 に よs計 喜
そ ク了 却 ラ=∠ に し た 。の
系 の'・ ミ'レ ト ニ ア 〉 毛 次 の 見'眺 托 簡 〃・ に と引
鳩 る ゐ濡 窃f河 ・脚C,7,tノ・r
+多乙
りζ"。η・馳 葡 ・け 号義轟 沼・'・世 刀酬 ゲ
妾ーる
)1。!・晒 砺 ・ド 妾為、ゑ 。q廟・ごα函(薦 〃♂G初雌 θ)
1蔦秘 畠轟 骨 棚楚鍛麗㌢げ霧混 享霊 鼠タ鴛義
財 で励 ・ 祐 海 戸 貿 ㍑ 喪・醸 ま・・ノ.碗 酪 膨 刃
ン ・ エ*.'レ ギ ー ノftc、 」,"原 子 み 交 換 エ ネ'ノ ギ ー で あ3。
基 底 毛 液 教 べ'7卜'レltのBi。 φSUm':隻 換 し、Rρ ハ 近 似 勉 テ
な う{.以 下 の 計 事 の 甚 艇 冒 ≦ る 次 の 朽 爆 好 ん士 伽4・喀 ハ ミ ノレ
トニ ア ン が 得 ヲ 躯 る0
18




κs>1齢 好 ご5旅 季 サ`ξ剰c錬 日
一 勘 ζ 轟 く隔 〉郎 硯 娠 ↑(壼・姻 仁 磁 惚礁 ・姻 ↓3
一 靭 鵜 〈8η・〉・inθs-elC¢S;'c
,,・kfc・、・,QW・
癩 蕩 鞠Sl・es画 ∴対C・ 一,②
嚇'議 鯉 島盤 嘱墓牲瓢離気η驚 ≧識¥森 摩盆置
S-t。 ・η 磁 気 毛 一 メ ン ト9kさ さ、9S)秀 ぱ 吃 の 寿th9示 ダ激 角 と
叡 漁 で あ 冨。 η砕 ω 〃、職rプ 販 強 磁 壷鈍 撚 良 して ・,3の で 、 竃
靴 ち 噂 一癖裂 に 原 予 、位 置Sに 尿 存Lてt)苔 。 ハ ミ'レ ト ニ7♪`2ノ ぐ'畜&
建 さ れ 弓d電 子 つ 婦 んt-・bind£ngバ 〉 ド 竃 計 算 し て ・<il踊s>,〈dnMS>,
醜,φ59∫e媒 一Consis'ten・tlこ 沢 定 す 冨 の が 最 終 函 棟 で あ3。
才 一 段 確{し て 、 齢 飯 の 常 磁 推 献=態 のdハ'㌧ ド 《 計 算 しt=。
こ の 場 合 の ニ ネ1レ ギ ・-a術 列 の た き さ は 、14,r×f48で あ ソ、 個 肩
纏 海 題 ぱ けov～ehoidev法YQL法 の 舶 合 せ ぞ 解 ・)た 。 計 博 継 界4才
3～7図 に 示 す.矛3図 は 舛 纏縛 由 に ラ皆っ た ブ45一 本 の 正i伽,曲 線 を
夜 の 飢*も 豹6、 咽'9、nitn"ft∫ 灌 」,∬、π、砺'・ca'deηsrties
扉3銅 亡ξs・で、お5。
llt3図 づ、ら 判3ぎ う に、 ξ像 ♪曲 線
膿灘雛疑蘇
y蒋 勤1報 斑 憂㌘ 驚'li',雀 ―日嘉ll劉
誼 響享際;乏)反 詑 ζ鄭 ゑ物 ⑳ ・…
か 乙、 二tlZば 今.後 ・}3t)ラtユ 望 馬灸 に 合Ositc工
う よ う に 詞 節 ヲ ベ'き 号 で ・あ3e歪 鳶 、
譲解 二疋惣 懸 轍',馳72図 卵 鱗 造
硯 吃'れ 幅 ム ・}山 塁 ・も っ 晦 型.が'鋳 徴 で あ
3。;硯'ま 、9彦 ぐ:lii-{了 プ リ ま わ づ9訂
19
称 性 が'砥 い 尭 ～わ)r・ 、 締 倉 ・ 夏 雑 含 媛 焦o分 離6… 明 耀 にt5ち 電 い 鳶
め 之 考 え ち 埠し 喜、
1難翻鹸
鐘諺藤 ㌶ 塑 鯛薩嚢藝萎嚢1萎 妻郵,
轟繰 補薦 一馨葵峯華警 匿「
轟謁餓 羅 纂 と雰 一〇'2ti〔翻r・ ・面 「砺 ・贈 ・磁 ・評2
で 亀9・ ま 払9xmifne-一 学3図Of '一・N.nvvd電fのE㈹ 繭 線
古rrc雌 躍 重ceijの 中 に 熔、
司 讐 で 悩 ⇔4穂9fS奮e¢
が 靖 の で 、"£L、 麟 嬉 硫 磁 賃 そ つ ン ト 対 り 向 に 、i#・'周 耀
葭 の 夜 強 磁 嶋 吏 換 相 亙 作 瞬 が 祷 ら く 虻 す 乳 ぜ、 こ 翫 ち 酵 ノ権 互 存 瑠
の 競 合 の た め に.co3簡 縦 ナ5磁 気 乏 一 メ ンkη 配 向 な 考zに く<、
P・穐隻 、も感 、 盈 雫 禰o)磁 気 《 一一メ ン 多 か'こ 互 ・bに あ 苔 南 度 婆teて 、
弥eだ 右 和4指 す で'莇3ラ,ず 尽 わ ぢ 、no望 イ0〃ineart3磁 気{一
〆 ン ト9醤 己向 が嘱ヒ 蓋熟 ち5で 錫'5う 、・
;謬)予 鰻・も 髪 際 に確 め 苔 喪 め に,は 、`2》 式 に よ フ てS・e}・iCOi'}9SS'-
tent冠'ぐ ン ド 計 算 宅 貨 のt&ヴ れ ぜt55ナ3・ ㌔ これ ば ∫saxタ30の 沢 型
跡,ン 決・㌧ 獅 物 固 剤 餉 題 斐 繰 逗 し 解 く ・ 賃 養 嚇 る、 ヌ舷 、
原 甜 に あ るYACOsveF7よ ノ 域 ユoσ 計 鱗 機 の 生 畜己磧 ご藍 置tt・ づ で 姦 、
こ乳 噂 処1里 ず 蓬 越 ・、の で'、 補'恥 言己・農 妓 置 之 使 ・、、 曳 記 ・艇9員 坦 り
軽 城 桑r誹 リ 嫁 創 ら 寄 算 毛 蓬 め て い 客。 ま た 、4PU(ん 障γ 翫(e～s-
・。gU粛 μ 牲 ・ 計 算 搬 卯Uワ ダ 乏 硬 ・ て 言躇 の ス ピ ・一 ド ・ ア
ッ プ 吃 宅十 っ て い ぢ.8・80×5N80り 固 有 櫨 向 題 の 場 含 、F75一 置:
比 ぺ て 、APU7ダ1ま 、6k9権 速 ぐt53。
β一図托 に っ ・}て 毛,厨 株 つ 計 算 庭 遣 ・め て ・、る。
文 献
f)A・H・S・ 〃ガ 轟Manganese"(3qTtt・肋xtAs,L・nd。 ・,プ9∬)
参1曇翻盤甥薦惣頭髪ぐ%塘撫 塑轟緻 盆鑑 で。mi,
20
Ylぬ 撤 らP・E(bxandG.5あtrdnピ訪fど 皿`〆970/6〆5-」7:Y&mddaand
¥一 勲1ノこ乙5`ρ'(12L8ぐ1970ノ 〆303
の 山 珊 ・飼 冨 二・物性(f97θ{S'E




コ三児1「 マ.tF5隅 「三5`]Fコ ―三Lt=―鵯"5揃?a,:"qONET「C昌しo堕Ω認q,鴎 荊 ε父OE:S【 背aFST9「ESOF1一 ξ」こcmoptS[HρoenドarjNETTC孔PHq峨鯛G鰍 ξ5E
"
コ し01・ ・2・ ・1.b三 』1・ ―rl・ ・r一
一1..-1
ニ ト ゴlllτ{1∴ 鵬 至 二17・ .誰:。lg$,6畦
≡ 喝:'"liL三=TN・ 三・L-;15i…ii・NELE・rTN・a,皇2口!
=・.B/一 三F・-1〕 ・35L灘 「 二 σ・3rひ=.o.361s9■
こi:三3紳 丁 ・lcと={陛 ε鮒Fτ,～G}
≧ ト 慧P仙 「 ・z。G荏 ≧ ←,v・ 蜘 ・2σ ・4
'if'il
と ・:xl}
＼ ⊃,δ 一i-＼ 〔}.6L→
IL7ii 、.1£i;一 .一.i三:一.ト ー 」_乙に … 摯 .ili三1.i
の1:.こL.巨 琴li→ のo,4」 .i,.三}1;.ttご:、 〕i;;i
i津ht/1ttl1li睾,}
妻…1擁 轡 擁 醤・[.諮嚇継許1㌦1揖
3.。L∴.'.㍉1-・ 。 』1・ 」 …1― 一
一5・1-5・u-4・0-3・O-2・:―6,Q-5.G-4 .〔1-3.G_2
三 〔RYこ)8三Rつlx三=)`.E`R¥DBεR〔}〕x三 〇'L
解 図o('-Mnの 録e工 呪DOS矛 姻 α一陥 σ9`te■ のZPOS
sEnSITr:FsrnrESeFO・ELECTマefi$「NnegrqaNErk-4Le■q-"nNea・IEsel∈NS"Toド5鴇fE5aFPJ-ELEcrReNStN,窮 鴫 厩"G網ピ「監こaし ρ哺 甲門臼触aa輔ESE
莞L'Sl・ ・3i・ ・ 「「 セ1凸Q「 一で 一i
・Lsl〒 ∈ .3」 ・}lSi7==一 ・ →
≡1'.ll薫 耀 慧 、i2「 ・ll、i鴻:lll。。,ド
… σ`∂1-1;,二,?3-ljg65∋ 搾 。・er.1;,二,錫531
＼LNpe[、r.2。 。 」 くL.NPO【 ・r・ZGσ 尉
書。.∴1葦,.詳l
l..、1、.愚,、1「 「 ・ 読1
§:窪轡 〆 ⊥∵晒
紬購/一.
一δ、σ 一5.0-a.O-3、O-2.一 δ.D-S。O-d・O-3・ 〇-2・ ・
E派 電8三RG}紋e冒 歪E〔RYGB∈RC.1・1σ し
矛6醐 醒C-Mnの 鏡e皿 の ムか0ε 矛 ワ図 畿一Mn.の 認 ξπ のLZ)05・
21
